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Проведено исследование влияния давления на электронную структуру и магнитные свойства соеди-
нений YNi5, LaNi5 и CeNi5. Для этих систем установлены высокие значения магнитообъемного эффекта 
для магнитной восприимчивости χ в области низких температур, d ln χ/d ln V ≃ 4–7. Данные экспери-
ментов и результаты расчетов «из первых принципов» электронной структуры и парамагнитных вкладов 
в восприимчивость указывают на близость соединений YNi5, LaNi5 и CeNi5 к квантовой критической 
точке. Установлено, что в этих обменно-усиленных парамагнетиках орбитальный вклад Ван Флека в 
магнитную восприимчивость составляет 15–20% и должен учитываться при описании эксперименталь-
ных значений χ и d ln χ/d ln V. Результаты расчетов индуцированных магнитным полем моментов для 
атомов в элементарной ячейке YNi5 демонстрируют неоднородное распределение плотности намагни-
ченности и нетривиальную конкуренцию спиновых и орбитальных моментов. 
Проведено дослідження впливу тиску на електронну структуру і магнітні властивості сполук YNi5, 
LaNi5 і CeNi5. Для цих систем встановлено високі значення магнітооб'ємного ефекту для магнітної сприй-
нятливості χ в області низьких температур, d ln χ/d ln V ≃ 4–7. Дані експериментів і результати розра-
хунків «з перших принципів» електронної структури і парамагнітних вкладів в сприйнятливість вказують 
на близькість сполук YNi5, LaNi5 і CeNi5 до квантової критичної точки. Встановлено, що в цих обмінно-
посилених парамагнетиках орбітальний вклад Ван Флека в магнітну сприйнятливість складає 15–20% і 
повинен враховуватися при описі експериментальних значень χ та d ln χ/d ln V. Результати розрахунків 
індукованих магнітним полем моментів для атомів в елементарній комірці YNi5 демонструють неодно-
рідний розподіл щільності намагніченості і нетривіальну конкуренцію спінових та орбітальних моментів. 
PACS: 71.20.–b Плотность электронных состояний и зонная структура кристаллических твердых тел; 
75.10.Lp Зонные и странствующие модели; 
75.20.En Металлы и сплавы; 
75.80.+q Магнитомеханические эффекты, магнитострикция. 
Ключевые слова: обменно-усиленный парамагнетизм, магнитообъемный эффект, электронная структура, 
квантовая критическая точка. 
 
Введение 
Соединения типа RNi5, где R — редкоземельный 
(РЗМ) элемент, или же трехвалентный переходной ме-
талл (Y или La), отличаются большим разнообрази-
ем интересных физических свойств и магнитных ха-
рактеристик [1,2]. В последние годы соединения RNi5 
широко применяются для изготовления портативных ак-
кумуляторов на основе (Ni–M–H), которые исполь-
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зуются в мобильных устройствах из-за их высокой 
энергетической плотности, длительного цикла работы, 
а также отсутствия в них кадмия и других токсичных 
металлов [3,4]. Система LaNi5 представляется перспек-
тивной для хранения водорода, поскольку элементар-
ная ячейка соединения может принять до 7 атомов во-
дорода [2–4]. Большой интерес представляют свойства 
сплавов CeNi5–xCux, в которых возможно проявление 
флуктуации валентности церия [5–7]. 
Магнитные свойства соединений YNi5, LaNi5 и CeNi5 
изучались в работах [6,8–13]. Было установлено, что 
эти соединения являются обменно-усиленными пара-
магнетиками Паули. Однако использование известного 
приближения Стонера не позволило удовлетворитель-
но описать поведение магнитной восприимчивости в 
этих системах [10,12,13]. 
В настоящее время обменно-усиленные парамагне-
тики и слабые зонные ферромагнетики вызывают боль-
шой интерес в связи с изучением систем, близких к так 
называемой квантовой критической точке (QCP, [14,15]). 
Фазовые переходы в QCP — результат нетепловых 
квантовых флуктуаций и в чистом виде наблюдаются 
при = 0T  К, хотя их влияние может распространяться 
и на область конечных температур. К системам близ-
ким к QCP относится ряд соединений переходных ме-
таллов, в частности TiCo, Ni3Al, Ni3Ga, ZrZn2, TiBe2, 
MnSi, YCo2, а также некоторые системы на основе 
церия и урана. Для некоторых из таких систем ха-
рактерно нефермижидкостное состояние, при котором 
энергия Ферми уже не является основным масштаби-
рующим энергетическим параметром, а эту роль вы-
полняет абсолютная температура. В этих объектах 
возможно проявление метамагнитных переходов, а так-
же необычной сверхпроводимости, в ряде случаев со-
существующей с ферромагнетизмом. Предполагается, 
что новые сверхпроводящие соединения на основе же-
леза (RFeAsO1–xFx, Ba1–xKxFe2As2, LiFeAs, FeSe1–xTex) 
также близки к QCP [16,17]. 
Особый интерес представляет изучение магнитообъ-
емных эффектов, позволяющих исследовать изменения 
магнитного состояния в окрестности QCP. Для описа-
ния свойств таких систем предложены феноменоло-
гические модели [14], однако открытыми остаются 
проблемы построения последовательной микроскопи-
ческой теории, а также вопрос о границах применимо-
сти теории функционала плотности (DFT) в условиях 
близости к QCP [15]. 
В настоящей работе проведено комплексное иссле-
дование влияния давления на электронную структуру и 
магнитные свойства соединений YNi5, LaNi5 и CeNi5. 
Это исследование включало измерение магнитной вос-
приимчивости исследуемых систем, в том числе маг-
нитообъемные эффекты, а также расчеты из первых 
принципов их электронной структуры и магнитных 
характеристик. 
В ходе расчетов электронной структуры вычислены 
доминирующие вклады в магнитную восприимчивость: 
обменно-усиленный спиновый парамагнетизм и орби-
тальный парамагнетизм Ван Флека. При этом варьиро-
вался объем элементарной ячейки соединений RNi5, 
что дало возможность сопоставления с данными экспе-
риментов под давлением и анализа природы магнетиз-
ма этих систем в условиях близости к QCP. (Здесь и 
далее для простоты используется обозначение RNi5, 
хотя из исследуемых нами систем только CeNi5 фор-
мально можно отнести к редкоземельным соедине-
ниям.) 
1. Детали экспериментальных исследований 
и результаты измерений 
Образцы соединений RNi5 (R = Y, La, Ce) приго-
товлены сплавлением в индукционной печи исходных 
компонент в тигле из оксида алюминия в аргоновой ат-
мосфере. Все образцы гомогенизировались при 1100 °С в 
течение восьми часов и имели однофазную структу-
ру типа CaCu5, что подтверждается данными рентгено-
структурных исследований. Для соединения с La од-
нофазная структура была достигнута при частичном 
(около 3%) замещении атомов никеля медью. Для атте-
стации магнитных свойств образцов проведены изме-
рения их магнитной восприимчивости χ  в интервале 
температур 4, 2 300−  К с помощью метода Фарадея. 
Приведенные на рис. 1 экспериментальные зависимо-
сти ( )Tχ  для YNi5 и CeNi5, скорректированные на на-
личие в исследованных образцах небольшого количе-
ства ферромагнитных примесей (предположительно 
никеля), находятся в хорошем согласии с известными 
литературными данными. Аналогичные данные для 
сплава La(Ni0,97Cu0,03)5, полученные нами для фикси-
рованных температур 77,3 и 300 К, находятся в разум-
ном согласии с приведенными на рис. 1 литературны-
ми данными [12] для соединения LaNi5. 
Измерение восприимчивости χ  под давлением P  
до 2 кбар проведены при фиксированных температурах 
Рис. 1. Температурные зависимости магнитной восприимчи-
вости соединений RNi5 (данные для LaNi5: Δ  — из работы 
[12], ▲  — данная работа). 
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T  = 77,3 и 300 К с помощью маятникового магнито-
метра, размещенного внутри камеры высокого давле-
ния [18], в магнитном поле 1,7 Тл. В качестве пере-
дающей давление среды применялся газообразный 
гелий. Относительная погрешность измерений не пре-
вышала 0,05%. Экспериментальные зависимости ( )Pχ  
исследуемых соединений приведены на рис. 2, 3 и де-
монстрируют, в пределах погрешностей, линейный 
характер эффекта давления. 
Соответствующие значения барических производных 
ln /d dPχ  представлены в табл. 1. Здесь же приведены 
измеряемые в поле = 1,7H  Тл при = 0P  значения 
восприимчивости χ , а также скорректированные на 
примесный вклад значения собственной восприимчи-
вости 0χ  и соответствующие уточненные значения 
барических производных 0 0ln / ( / ) ln /d dP d dPχ χ χ χ . 
Последние получены в предположении слабой зависи-
мости от давления вклада ферромагнитных примесей, 
вытекающего из малости наблюдаемых эффектов дав-
ления в магнитных моментах насыщения ферромаг-
нитных 3d-металлов [19]. 
2. Детали расчетов электронной структуры и 
магнитной восприимчивости 
Соединения RNi5 кристаллизуются в гексагональ-
ную структуру типа CaCu5 (рис. 4) с шестью атомами в 
элементарной ячейке и двумя неэквивалентными типа-
ми атомов Ni, занимающих различающиеся по симмет-
рии позиции 2c и 3g. 
В настоящей работе электронная структура соеди-
нений YNi5, LaNi5 и CeNi5 рассчитывалась в рамках 
Рис. 2. Зависимости от давления магнитных восприимчиво-
стей YNi5 и La(Ni0,97Cu0,03)5, нормированных на значение
при нулевом давлении. 
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Рис. 3. Зависимость от давления магнитной восприимчивости 
CeNi5. 
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Таблица 1. Измеряемые значения магнитной восприимчи-
вости χ  (10–3 см3/моль) и ее барической производной 
/d dPχ  (Мбар–1) в соединениях RNi5 вместе с соответст-
вующими значениями этих величин с учетом их коррекции 
на вклад ферромагнитных примесей, 0χ  и 0ln / ,d dPχ  для 
температур 77,3 и 300 К (детали см. в тексте) 
Параметр T, К CeNi5 YNi5 La(Ni0,97Cu0,03)5
χ  77,3 3,58 2,11 2,57 
 300 2,41 2,04 2,10 
/d dP− χ  77,3 2,5 0,2± 4,2 0,3±  3,8 0,3±  
 300 1,7 0,2± 2,7 0,2±  2,4 0,2±  
0χ  77,3 3,22 2,07 2,10 
 300 2,10 2,02 1,90 
0ln /d dP− χ  77,3 2,8 0,2± 4,3 0,3±  4,6 0,3±  
 300 2,0 0,2± 2,7 0,2±  2,6 0,2±  
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приближения DFT с использованием как релятивист-
ского метода LMTO с полным потенциалом (FP-LMTO) 
[20], так и приближения атомных сфер (LMTO-ASA) 
[21]. Обменно-корреляционный потенциал учитывался 
в приближении локальной плотности (LDA) согласно 
[22]. Максимальное значение орбитального квантового 
числа l  принималось: maxl  = 2 для Y и Ni и maxl  = 3 
для La и Ce. В зонный расчет включены полуостовные 
4p-состояния Y, а также 5p-состояния La и Ce. 
Спиновый и орбитальный вклады в магнитную вос-
приимчивость исследуемых соединений определялись 
путем включения в гамильтониан метода FP-LMTO опе-
ратора Зеемана, = (2 )ZH ⋅ +B s l . Это позволило в ходе 
релятивистских спин-поляризованных зонных расчетов 
вычислить из первых принципов индуцированные внеш-
ним магнитным полем B спиновый и орбитальный маг-
нитные моменты электронов проводимости, что, в свою 
очередь, позволило найти соответствующие вклады в 
магнитную восприимчивость: spinχ  и orbχ  (Ван Флек) 
(детали метода изложены в работах [23,24]). Заметим, 
что в ходе этих расчетов непосредственно учитывалось 
влияние эффектов обмена и корреляции на магнитную 
восприимчивость. 
В рамках модели Стонера парамагнитная спиновая 
восприимчивость Паули Pχ  усилена обменным взаи-
модействием и может быть представлена в виде 
 1 2ston = [1 ( )] ( ),P F B FS IN E N E
−χ χ ≡ − μ  (1) 
где 2= ( )P B FN Eχ μ , S  — фактор усиления Стонера. 
Интеграл Стонера I , описывающий обменно-корре-
ляционное взаимодействие электронов проводимости, 
может быть выражен в терминах вычисляемых пара-
метров электронной структуры [25]: 
 2= 1/ ( ) ( ) ( ).F ql F qll ql F
qll
I N E N E J N E′ ′
′
∑  (2) 
Здесь ( )FN E  — полная плотность электронных со-
стояний на уровне Ферми, ( )ql FN E  — парциальная 
плотность электронных состояний для атома q  в эле-
ментарной ячейке, qllJ ′  — локальные обменные инте-
гралы: 
 2 2= ( ( )) ( ) ( ) ,ll l lJ g r r r dr′ ′ρ φ φ∫  (3) 
где ( )l rφ  — парциальные волновые функции, а 
( ( ))g rρ  — функция электронной плотности [22]. 
С целью анализа влияния давления на магнитные 
свойства соединений YNi5, LaNi5 и CeNi5 проведены 
расчеты электронной структуры и магнитной вос-
приимчивости для ряда значений параметра гексаго-
нальной решетки a  в окрестности соответствующих 
значений expa . При этом значения /c a  были зафикси-
рованы на уровне экспериментальных для каждого из 
соединений. 
Для определения модулей всестороннего сжатия B  
в исследуемых соединениях были рассчитаны соответ-
ствующие уравнения состояния tot ( )E V  и затем про-
ведены параметризации tot ( )E V  с использованием 
уравнения Мурнагана [26]: 
 
1
0 0
tot 0
0
( / )
( ) = ,
1 1
BBV V V V BE V E
B B V B
′−⎛ ⎞′+ + −⎜ ⎟⎜ ⎟′ ′ ′− −⎝ ⎠
 (4) 
где 0= ( )B B V . Уравнение Мурнагана основано на 
предположении, что производная упругого модуля все-
стороннего сжатия по давлению, B′ , является кон-
стантой. 
3. Электронная структура и магнитные свойства 
Рассчитанные в широком интервале энергий плот-
ности электронных состояний DOS для систем RNi5 
(R = Y, La, Ce) представлены на рис. 5. Здесь приведе-
ны полные плотности электронных состояний, а также 
Рис. 4. Кристаллическая структура типа CaCu5. 
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Рис. 5. Плотности электронных состояний соединений YNi5, 
LaNi5 и CeNi5. Пунктиром показаны вклады f-состояний La и 
Ce. Уровень Ферми соответствует E = 0. 
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парциальные вклады в DOS f-состояний в соединениях 
LaNi5 и CeNi5. На рис. 5 видно, что в системе LaNi5 
вклад f-электронов в плотность состояний на уровне 
Ферми пренебрежимо мал, тогда как в соединении 
CeNi5 f-состояния играют заметную роль в формиро-
вании тонкой структуры DOS выше уровня Ферми бла-
годаря их гибридизации с 3d-состояниями Ni и 5d-со-
стояниями Ce. Благодаря делокализации 4f-электрона 
церия и его вкладу в заполнение зоны проводимости, 
уровень Ферми в CeNi5 смещен в область больших 
энергий и расположен в окрестности острого и высоко-
го пика в плотности состояний ( )N E . 
В рамках модели Стонера (1), на основе рассчитан-
ных плотностей электронных состояний на уровне 
Ферми, а также интегралов Стонера (2) и (3), для YNi5, 
LaNi5 и CeNi5 была вычислена обменно-усиленная 
восприимчивость Паули stonχ . Из табл. 2 видно, что 
вклад stonχ  в экспериментальную восприимчивость 
expχ  для этих соединений является определяющим, 
однако значение stonχ  оказывается ниже эксперимен-
тального. 
Для CeNi5 вычисленная обменно-усиленная вос-
приимчивость Паули (1), несмотря на большое значе-
ние фактора усиления 4,7S  , оказывается практиче-
ски вдвое меньше экспериментального значения expχ . 
С использованием модифицированного метода 
FP-LMTO-LSDA [23,24] проведен также расчет инду-
цированных внешним магнитным полем (10 Тл) спи-
нового и орбитального магнитных моментов в сое-
динениях YNi5, LaNi5 и CeNi5. Таким путем были 
определены соответствующие вклады в восприимчи-
вость, spinχ  и orbχ , представленные в табл. 2. Как вид-
но из табл. 2, в системах YNi5, LaNi5 и CeNi5 в целом 
доминируют спиновые вклады в восприимчивость 
spinχ , однако учет вклада orbχ  оказывается необходи-
мым для количественного описания измеренных зна-
чений восприимчивости. Отметим, что вклад spinχ , 
обусловленный в основном d-состояниями Ni, состав-
ляет примерно 80% полной восприимчивости и замет-
но превышает вклад stonχ , полученный в рамках при-
ближения Стонера. Орбитальный вклад orbχ  происхо-
дит, главным образом, от состояний в атомной сфере R 
(R = Y, La, Ce) и составляет около 20% полной вос-
приимчивости. 
При анализе магнитных свойств исследуемых со-
единений RNi5 необходима и оценка диамагнитных 
вкладов в восприимчивость. В отличие от спинового 
вклада диамагнитная восприимчивость электронов про-
водимости, известная как диамагнетизм Ландау ,Lχ  
обратно пропорциональна эффективной массе элек-
трона *,m  поскольку влияние магнитного поля на ор-
битальное движение прямо пропорционально скорости 
электрона. В литературе широко распространено мне-
ние, что в переходных металлах и их соединениях 
вклад Lχ  пренебрежимо мал по сравнению с парамаг-
нитными вкладами spinχ  и orbχ , поскольку в спектре 
этих металлов вблизи уровня Ферми доминируют d-
электроны с большими эффективными массами *.m  К 
этому выводу следует относиться с осторожностью, 
поскольку при наличии  s- , p-вырождения и гибриди-
зованных зон в окрестности FE  возможна реализации 
аномально больших вкладов в Lχ  [27]. Согласно на-
стоящим расчетам, в случае соединений RNi5 парци-
альная плотность d-состояний на уровне Ферми дости-
гает 98%. Фактически, в окрестности FE  отсутствуют 
состояния с малыми эффективными массами и вырож-
дением зон, и поэтому орбитальным диамагнетизмом 
электронов проводимости можно пренебречь по срав-
нению с обменно-усиленным спиновым парамагне-
тизмом. Согласно оценкам [13], диамагнитный вклад 
ионного остова в восприимчивость исследуемых со-
единений также пренебрежимо мал по сравнению с 
доминирующими парамагнитными вкладами spinχ  и 
orbχ . 
Необходимо отметить, что в работе [10] предприня-
та попытка расчета парамагнитного отклика в системе 
CeNi5 в рамках метода LMTO-ASA путем «включе-
ния» внешнего поля 10 Tл в ходе самосогласованных 
Таблица 2. Низкотемпературные данные о магнитной восприимчивости χ  и магнитообъемных эффектах для соединений 
YNi5, LaNi5 и CeNi5 
RNi5 
( )FN E , 
Ридб–1 
I , 
мРидб 
stonχ  spinχ  orbχ  theorχ  expχ  ln / lnd d Vχ  
10–3 эме/моль 
теория эксперимент 
ASA FP  
YNi5 122 13,2 1,5 1,7 0,3 2,0 2,2 7 6,0 ± 0,5 
LaNi5 125 13,1 1,6 1,8 0,3 2,1 2,0 7,5 6,5 ± 0,5 
CeNi5 161 9,5 1,6 2,4 0,6 3,0 3,0 4 3,9 ± 0,3 
( )FN E  — плотности электронных состояний на уровне Ферми; I  и stonχ  — рассчитанные в рамках метода LMTO-ASA со-
гласно (2) и (1) значения интеграла Стонера и обменно-усиленной спиновой восприимчивости; spinχ  и orbχ  — рассчитанные 
в рамках метода FP-LMTO во внешнем магнитном поле спиновый и орбитальный вклады в восприимчивость; ln / lnd d Vχ  —
соответствующие теоретические и экспериментальные (при T = 77,3 К) значения логарифмических производных χ  по объему.
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расчетов зонной структуры. При этом не учитывался 
индуцированный орбитальный момент, а полученный 
спиновый момент на атоме никеля оказался очень боль-
шим, 0,144 Bμ  [10], что примерно на порядок превы-
шает индуцированные моменты spinM , полученные в 
настоящей работе. Завышенная спиновая поляризация 
во внешнем поле, полученная в [10] для CeNi5, по-
видимому, обусловлена неустойчивостью расчетов в 
условиях близости системы к QCP, скорее всего, вслед-
ствие недостаточно большого количества использован-
ных k-точек в неприводимой части зоны Бриллюэна 
IBZ (примерно на порядок меньшего, чем в настоящей 
работе). Можно предполагать, что такая неустойчи-
вость вызывается вариациями кристаллического по-
тенциала в процессе самосогласования, когда этот про-
цесс может выйти за пределы парамагнитного отклика 
на внешнее поле и сойтись к локальному минимуму 
полной энергии для некоторого спонтанного значения 
магнитного момента, 0,1–1 BM μ∼ . 
С этим обстоятельством, по-видимому, связано и по-
лученное в [4] спин-поляризованное основное cостояние 
системы LaNi5 при экспериментальных параметрах ре-
шетки, что не соответствует настоящему эксперимен-
ту. Найденная в [4] спонтанная спиновая поляризация 
в LaNi5, скорее всего, обусловлена недостаточно де-
тальными расчетами зонной структуры в условиях 
близости системы к QCP. 
С использованием достаточно большого числа k-то-
чек в IBZ (∼ 3000) в настоящей работе рассчитаны 
индивидуальные индуцированные магнитные моменты 
для различных атомов в элементарной ячейке соедине-
ния YNi5. В табл. 3 приведены значения индуцирован-
ных магнитных моментов M, рассчитанные методом 
FP-LMTO для поля | |B  = 4,8 Tл, а также соответст-
вующие данные экспериментов по дифракции поляри-
зованных нейтронов в YNi5 при том же значении 
внешнего магнитного поля [8]. Обращает на себя вни-
мание направление spinM  на атоме Y и в области меж-
доузлий, которое оказывается противоположным на-
правлению доминирующих спиновых моментов Ni. 
Это обстоятельство обусловлено неоднородным рас-
пределением спиновой плотности в элементарной 
ячейке YNi5 вследствие гибридизации электронных 
состояний никеля и иттрия. Значения индуцированных 
орбитальных моментов orbM  примерно одинаковы на 
атомах Y и Ni, причем для иттрия orbM  направлено 
противоположно spinM . Здесь, по-видимому, проявля-
ется определенная аналогия с третьим правилом Хунда 
для моментов в f-системах, поскольку Y находится в 
начале 4d-периода. При этом spinM  и orbM  частично 
скомпенсированы, и результирующий малый момент 
на атоме иттрия, 3total 0, 4 ·10 BM
− μ , оказался за 
пределами точности нейтронных экспериментов 
3( 0,6 ·10 B
−± μ  [8]). Для атомов Ni имеется хорошее 
согласие рассчитанных totalM  с данными эксперимен-
та [8], в частности, моменты на узлах 3g оказываются 
заметно больше, чем моменты никеля в узлах 2c. В 
целом, как видно из табл. 3, для YNi5 имеет место хо-
рошее согласие экспериментальной магнитной вос-
приимчивости с расчетным значением χ , а также с 
( )nχ , полученным из данных нейтронных эксперимен-
тов [8] во внешнем поле. 
Таблица 3. Рассчитанные и экспериментально получен-
ные [8] магнитные моменты (в 310 B
− μ ), индуцированные в 
YNi5 магнитным полем 4,8 Тл 
Атом spinM orbM  totalM  
χ , 
10–3 эме/моль
Y (1a) –0,79 0,36 –0,43 –0,05 
Ni (2c) 2,93 0,42 3,35 0,78 
Ni (3g) 4,07 0,32 4,39 1,53 
Междоузельный –1,05 — –1,05 –0,12 
YNi5 16,23 2,16 18,39 2,14 
эксп.(n) Ni (2c)   2,4 0,6±  0,57 0,09±  
эксп.(n) Ni (3g)   4,1 0,8±  1,43 0,20±  
эксп.(n) Ni (tot)   17,1 2,6±  2,0 0,3±  
эксп. (n) YNi5   19,3 2,2 0,1±  
4. Влияние давления на магнитную 
восприимчивость 
Для анализа экспериментальных данных по влия-
нию давления на магнитную восприимчивость RNi5 
(разд. 1) в настоящей работе проведены FP-LMTO рас-
четы объемных зависимостей индуцированных внеш-
ним полем парамагнитных вкладов spinχ  и orbχ , ре-
зультаты которых представлены на рис. 6. 
Рис. 6. Рассчитанная объемная зависимость магнитной вос-
приимчивости spin orb=χ χ + χ  для YNi5, LaNi5 и CeNi5 (в 
логарифмическом масштабе). 
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Для сопоставления расчетных объемных производ-
ных магнитной восприимчивости с эксперименталь-
ными барическими производными должны быть ис-
пользованы значения модулей всестороннего сжатия 
для соответствующих соединений RNi5. Теоретические 
значения модулей всестороннего сжатия theorB  были 
установлены в данной работе на основе рассчитанных 
уравнений состояния tot ( )E V  и их параметризации 
согласно (4). Полученные таким путем значения theorB  
составляют 180, 173 и 190 ГПа для YNi5, LaNi5 и CeNi5 
соответственно. Следует отметить, что theorB  получе-
ны для основного состояния систем RNi5 в приближе-
нии LDA, т.е. соответствуют теоретическим значениям 
параметров решетки, которые примерно на 1–2% 
меньше экспериментальных. Это приводит к известной 
[20,21] тенденции завышенных значений theorB  в при-
ближении LDA, что видно из сравнения с доступными 
литературными данными для LaNi5 ( exp = 140B  ГПа 
[28]) и CeNi5 ( exp = 140B  ГПа [29]). В связи с этим для 
сопоставления расчетных объемных производных χ  с 
экспериментальными барическими производными из 
табл. 2 в настоящей работе использовано экспери-
ментальное значение модуля всестороннего сжатия 
exp = 140B  ГПа для всех трех соединений YNi5, LaNi5 
и CeNi5. 
Пересчитанные в объемные производные экспери-
ментальные значения барических производных χ  для 
температуры жидкого азота приведены в табл. 2 вместе 
с теоретическими значениями ln / lnd d Vχ  для RNi5, 
соответствующими зависимостям на рис. 6. Как видно 
из табл. 2, расчетные значения ln / lnd d Vχ  хорошо 
согласуются с данными экспериментальных исследо-
ваний магнитной восприимчивости RNi5 под давлени-
ем при = 78T  К. Отметим, что экспериментальные 
производные возрастают при понижении температуры 
от 300 до 78 К, но при этом остаются несколько мень-
ше теоретических значений, рассчитанных для основ-
ного состояния при 0 К. Если для YNi5 и LaNi5 значе-
ния ln / lnd d Vχ  практически совпадают в пределах 
погрешностей эксперимента и расчетов, то для CeNi5 
объемная производная χ  оказалась примерно в 1,7 ра-
за меньше. Это, по-видимому, связано с 4-валентным 
состоянием иона церия в CeNi5 [6,10] и отличием в 
заполнении зоны проводимости по сравнению с систе-
мами YNi5 и LaNi5, где атомы Y и La трехвалентны. 
В целом, большие значения объемных производных 
χ  для систем YNi5, LaNi5 и CeNi5, ln / ln 4–7,d d Vχ   
согласуются с данными для ряда обменно-усиленных 
парамагнетиков, близких к квантовой критической 
точке: Pd (5,2 [30]), Sc (6 [31]), TiCo (5,4 [32]), CeCo2 
(5 [33]). В работах [30,32,33] показано, что наблюдае-
мые значения объемных производных восприимчиво-
сти для таких систем не могут быть количественно 
объяснены в рамках приближения Стонера. 
5. Заключение 
В данной работе проведены экспериментальные и 
теоретические исследования поведения магнитной вос-
приимчивости систем YNi5, LaNi5 и CeNi5 в условиях 
всестороннего сжатия. Результаты самосогласованных 
FP-LMTO-LSDA расчетов во внешнем магнитном поле 
свидетельствуют о близости этих парамагнитных сис-
тем к QCP, при этом установленные значения обмен-
но-усиленной спиновой восприимчивости spinχ  оказа-
лись примерно на 10–30 % выше восприимчивости 
Паули stonχ , вычисленной в приближении Стонера. 
Это обусловлено корректным учетом неоднородного 
распределения спиновой плотности в элементарной 
ячейке RNi5 в процессе FP-LMTO-LSDA расчетов, что 
существенно улучшает согласие вычисленной воспри-
имчивости и магнитообъемного эффекта ln / lnd d Vχ  
с полученными экспериментальными данными. 
Хотя в исследованных системах RNi5 определяю-
щим вкладом в магнитную восприимчивость является 
спиновый парамагнетизм, орбитальный вклад Ван Фле-
ка orbχ  составляет порядка 20% от полной восприим-
чивости. Таким образом, вклад orbχ  должен корректно 
учитываться при количественном анализе поведения 
expχ  даже в системах со значительным обменным уси-
лением спинового парамагнетизма. 
Фактически, приближение Стонера (1), качественно 
правильно отражая обменное усиление спинового па-
рамагнетизма 3d-металлов и соединений, сталкивается 
с трудностями при количественном сопоставлении с 
экспериментальными данными. Результаты расчетов 
индуцированных магнитным полем моментов для ато-
мов в элементарной ячейке YNi5 (табл. 3) убедительно 
демонстрируют неоднородное распределение спино-
вой плотности и нетривиальную конкуренцию спино-
вых и орбитальных моментов. Очевидно, что подоб-
ный детальный анализ магнитных взаимодействий в 
интерметаллических соединениях не может быть про-
веден в рамках приближения Стонера. 
Отметим, что вклад orbχ  особенно велик в CeNi5 и 
относится к атомной сфере церия, где 4f-электрон ока-
зывается делокализованным ввиду сильной гибридиза-
ции с валентными d-состояниями. В настоящей работе 
было получено удовлетворительное описание парамет-
ров решетки и модуля всестороннего сжатия соедине-
ния CeNi5 при условии делокализации 4f-электрона 
церия и его участия в химической связи. В случае ло-
кализации 4f-электрона церия согласие с эксперимен-
том, согласно настоящим расчетам, оказывается на-
много хуже. 
В целом, результаты настоящей работы позволяют 
сделать вывод, что расчеты из первых принципов ин-
дуцированных внешним магнитным полем моментов 
при варьируемом атомном объеме позволяют удовле-
творительно описать величину восприимчивости и 
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магнитообъемные эффекты в парамагнитных системах, 
близких к QCP. 
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The pressure effect on magnetic properties 
of YNi5, LaNi5 and CeNi5 compounds 
G.E. Grechnev, A.V. Logosha, A.S. Panfilov, 
A.G. Kuchin, and A.N. Vasiljev 
The pressure effect on electronic structure and 
magnetic properties of YNi5, LaNi5 and CeNi5 com-
pounds is studied. For these systems high values of the 
magnetovolume effect for magnetic susceptibility χ , 
ln / ln 4–7,d d Vχ   are obtained at low tempera-
tures. The experimental data and ab initio calculated 
results of electronic structure and paramagnetic con-
tributions to susceptibility indicate a close proximity 
of YNi5, LaNi5 and CeNi5 to the quantum critical 
point. It is found that in these exchange-enhanced iti-
nerant paramagnets the orbital Van Vleck contribution 
to susceptibility amounts to 15–20% and should be 
taken into account for description of experimental χ  
and ln / lnd d Vχ  values. The calculated spin and or-
bital paramagnetic moments, induced by an external 
magnetic field for atoms in the YNi5 unit cell, demon-
strate a nonuniform distribution of magnetization den-
sity and nontrivial competition between spin and or-
bital moments. 
PACS: 71.20.–b Electron density of states and band 
structure of crystalline solids; 
75.10.Lp Band and itinerant models; 
75.20.En Metals and alloys; 
75.80.+q Magnetomechanical effects, mag-
netostriction. 
Keywords: exchangeenhanced paramagnetism, mag-
netovolume effect, electronic structure, quantum cri-
tical point. 
